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Введение 
 
Для успешного использования в современ-
ной газоаналитической аппаратуре химических 
сенсоров или микросистем на их основе необхо-
димо выполнение нескольких условий, связанных 
с их функционированием. Они должны иметь, во-
первых, низкое энергопотребление, при котором 
мощность единичного сенсора не должна превы-
шать 100 мВт и, во-вторых, высокую кросс-
селективность чувствительного слоя [1]. Решение 
этих задач возможно путем применения как но-
вых конструктивно-технологических решений в 
разработке и изготовлении газовых микросистем, 
так и наноструктурированных материалов, в 
частности пористого анодного оксида алюминия 
(АОА) или пористого кремния [2, 3]. 
Нанопористая структура АОА, представ-
ляющая собой периодическую матрицу па-
раллельных ячеек гексагональной симметрии 
с центральной цилиндрической порой, улуч-
шает целый ряд его механических свойств, а 
именно упругость, твердость, износостой-
кость и др. [4]. Это делает возможным при-
менение его в конструкции химических сен-
соров и микросистем на их основе в качестве: 
пассивной диэлектрической маски, упорядо-
ченной матрицы для заполнения пор опреде-
ленным материалом, подложки для чувстви-
тельных элементов химических сенсоров. 
Важно отметить, что размеры самой ячейки и 
диаметр поры АОА могут варьироваться в 
достаточно широком интервале, что позволя-
ет целенаправленно улучшать характеристики 
химических сенсоров и микросистем через 
оптимизацию структурных параметров и 
свойств АОА. 
При проектировании различных устройств 
на основе пористого АОА важное значение 
имеет получение достоверных зависимостей 
его термомеханических параметров от пори-
стости, что в настоящее время в научной ли-
тературе отсутствует. В данной работе пред-
ставлена методика определения этих зависи-
мостей для модуля упругости и коэффициен-
тов теплопроводности АОА на основе моде-
лирования стандартных экспериментальных 
методик методом конечных элементов, а так-
же результаты расчета распределения темпе-
ратуры, возникающей в структуре 4-сен-
сорной газовой микросистемы, изготовленной 
на подложке из пористого АОА. Полученные 
результаты позволяют разработать конст-
рукцию данной микросистемы с оптимальной 
величиной потребляемой мощности. 
 
Результаты и их обсуждение 
 
На рисунке 1 представлена конструкция 
4-сенсорной газовой микросистемы. Она 
включает подложку (1) из пористого α-Al2O3, 
на которой расположены платиновые нагре-
ватели типа меандра (2) с газочувствитель-
ным слоем на основе оксида индия и олова. В 
данном случае используется квадратная под-
ложка размерами 1 1 0,08 мм с платиновой 
металлизацией толщиной 0,2 мкм. Ширина 
платиновой металлизации в области меандра 
составляет 15 мкм, расстояние между витка-
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ми меандра 5 мкм. Толщина газочувствитель-
ного слоя равна 20 мкм, а его площадь сораз-
мерна площади меандра. 
 
 
 
Рисунок 1 – 4-сенсорная газовая микросистема 
(вид сверху): 1 – подложка; 2 – платиновые 
нагреватели 
 
Для указанной конструкции микросистемы 
проводился расчет распределения теплового 
поля на подложке и определялась зависимость 
потребляемой мощности от пористости под-
ложки. Для этого первоначально определялись 
зависимости модуля упругости и коэффи-
циентов теплопроводности от пористости для 
α-Al2O3. 
Известно, что определение модулей уп-
ругости и коэффициентов теплопроводности 
пористых материалов экспериментальным 
методом, особенно для анизотропных мате-
риалов, представляет собой достаточно слож-
ную задачу, особенно для образцов малых раз-
меров, часто многофазных. В этой связи 
особую актуальность приобретают методы 
компьютерного моделирования, основанные на 
использовании различных подходов [5]. 
Наиболее прямым подходом к вычи-
слению материальных констант нанострук-
турированных материалов является исполь-
зование алгоритмов молекулярной динамики и 
механики как с феноменологическими меж-
атомными потенциалами, так и алгоритмов ab 
initio [6]. Расчет модулей упругости в этом 
случае обычно предполагает вычисление 
энергии образца как функции компонентов 
тензора макроскопических деформаций и ис-
пользование определения модулей упругости в 
виде [7]: 
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где CIJ – компонента тензора модулей 
упругости; ε – тензор деформаций; εI – 
компоненты тензора макроскопической упру-
гой деформации в матричных обозначениях; 
I, J = 1–6, Е(ε) – энергия упругой де-
формации; V – объем образца. Коэффициенты 
теплопроводности материалов в методе 
молекулярной динамики определяются на 
основе формул Кубо, требующих расчета 
автокорреляционной функции локального 
теплового потока в равновесном состоянии 
системы [8].  
Следует, однако, отметить, что метод 
молекулярной динамики, особенно в его ab 
initio варианте, очень требователен к ком-
пьютерным ресурсам и дает хорошие ре-
зультаты только при тщательно выбранном 
потенциале межатомных взаимодействий. 
Для определения зависимости термоме-
ханических параметров наноструктури-
рованных материалов с регулярной струк-
турой, какими являются пористый кремний и 
АОА, в данной работе используется гораздо 
менее требовательный к компьютерным ресу-
рсам метод конечных элементов. Причем для 
определения модулей упругости применяется 
энергетический подход, основанный на ис-
пользовании соотношения (1), в котором в 
качестве Е(ε) берется упругая энергия пе-
риодической ячейки пористого материала, 
вычисляемая при заданном смещении точек 
границ ячейки в соответствии с выра-
жениями: 
 
1 0 6 0 5 0
6 0 2 0 4 0
5 0 4 0 3 0
1 1
(1 е ) е е ;
2 2
1 1
е (1 е ) е ;
2 2
1 1
е е (1 е ) ;
2 2
x x y z
y x y z
z x y z
 (2) 
 
где 0 0 0( , , )x y z  – координаты точек границ в 
недеформированном состоянии с использова-
нием модулей упругости сплошного ма-
териала. Определение коэффициентов про-
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дольной и поперечной теплопроводности по-
ристых материалов осуществлялось имитаци-
онным моделированием экспериментальной 
методики, которая заключается в пропускании 
стационарного единичного теплового потока 
через торец образца и снятии разницы тем-
ператур с противоположных торцов в со-
ответствии с ГОСТом 7076-99: 
 
.
Д
W
k
l T
 (3) 
 
где W – мощность теплового потока, Вт; ΔТ – 
разность температур на противоположных 
торцах образца, К; l – длина образца, м.  
При расчете модуля упругости использо-
валось допущение, что матрица пор в образце 
имеет идеальную периодичность. На рисунке 
2а показана геометрическая модель структур-
ной ячейки α-Al2O3. 
Для α-Al2O3 рассматривалась ячейка с се-
мью порами для учета периодичности и взаи-
модействия соседних пор. Диаметр описан-
ной окружности вокруг шестиугольника со-
ставлял 150 нм, высота ячейки – 750 нм, диа-
метр поры варьировался от 20 до 120 нм. 
Ячейка подвергалась воздействиям полей ме-
ханических деформаций величиной порядка 
10
-3, прикладываемых ко всем узлам сетки 
конечных элементов (КЭ). По всей площади 
поверхности поры задавалось условие отсу-
тствия нормальных механических напряже-
ний: σ = 0. Затем проводилось вычисление 
упругой энергии ячейки при указанных де-
формациях. Вычисления проводились на 
структурированной и неструктурированной 
сетках, число конечных элементов составляло 
35 000. 
Геометрические модели для определения 
коэффициента продольной и поперечной теп-
лопроводности представлены на рисунке 2а и 
б при условии, что тепловой поток распро-
страняется в материале вдоль и перпендику-
лярно оси поры соответственно. Объемное 
содержание пор варьировалось от 0 до 90 % за 
счет изменения их радиуса. Основные пара-
метры непористого оксида алюминия приве-
дены в таблице 1. 
Полученные зависимости независимых 
компонент тензора модуля упругости для ок-
сида алюминия от пористости представлены 
на рисунках 3. Ввиду монотонности зависи-
мостей компонент тензора модуля упругости 
от пористости было решено ограничиться ее 
значениями не более 70 %.  
 
 
 
а 
 
 
 
б 
 
Рисунок 2 – Геометрические модели, исполь-
зуемые для расчёта модуля упругости и коэф-
фициента продольной теплопроводности (а) и 
коэффициента поперечной теплопроводности 
(б) пористого α-Al2O3 
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Таблица 1 – Физические параметры α-Al2O3 
 
Параметры α-Al2O3 
Модуль упругости, ГПа С11 = 495; С12 = 160; С13 = 115; С14 = 230; С33 = 497; 
С66 = 146 
Плотность, кг/м3 3985 
Продольная теплопроводность, Вт/м·К 25,2 
Поперечная теплопроводность, Вт/м·К 23,1 
 
 
 
Рисунок 3 — Зависимости независимых компонент модуля упругости оксида алюминия от пористости 
 
 
В работе использованы следующие зави-
симости от пористости для поперечного и про-
дольного коэффициентов теплопроводности 
 
'
1 1
4
(1 )ч ,
3
x n  
'
3 3(1 )ч ,x n  
(4) 
 
где χ1, χ1
'
 – коэффициенты поперечной теп-
лопроводности при нулевой и ненулевой пори-
стости n (в относительных единицах); χ3, χ3
'
 – 
коэффициенты продольной теплопроводности 
при нулевой и ненулевой пористости соответ-
ственно. Для поперечной компоненты указанное 
в (4) соотношение получено в работе [10] на ос-
нове статистических соображений. Для про-
дольной компоненты указанный результат сле-
дует из геометрических соображений, поскольку 
основной эффект пор сводится к уменьшению 
поперечного сечения теплопроводящего матери-
ала с ростом диаметра пор (полые поры по 
предположению тепло не проводят, поскольку 
теплопроводность воздуха в них на несколько 
порядков ниже), а при фиксированной длине пор 
пористость материала пропорциональна их 
площади.  
На рисунке 4 представлены полученные в 
данной работе зависимости коэффициента 
продольной теплопроводности от пористости 
для оксида алюминия вместе с теоретически-
ми прямыми, полученными из уравнения (4), а 
на рисунке 5 – соответствующие зависимости 
для коэффициента поперечной теплопровод-
ности. Как следует из представленных дан-
ных, результаты теоретического расчета и 
имитационного моделирования соответствуют 
друг другу в достаточно широком интервале 
пористостей. Полученные в работе данные о 
зависимости коэффициентов теплопроводно-
сти для α-Al2O3 от его пористости были ис-
пользованы для расчета потребляемой мощ-
ности 4-сенсорной газовой микросистемы, 
изготавливаемой на основе пористого АОА. 
На рисунке 6 изображено рассчитанное поле 
температур при напряжении на микросистеме 
в 0,4 В. Подложка микросистемы имеет пори-
стостью ~10 %. При этом напряжении темпе-
ратура на меандрах сенсоров остается в пре-
делах допустимой ~300–400 С (рисунок 6), а 
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минимальная температура на подложке со-
ставляет 160 С. Потребляемая интегральная 
мощность при пористости подложки ~10 % 
составляет примерно 46–47 мВт (рисунок 7).  
Из рисунка 7 видно, что только при пре-
вышении пористости в алюмооксидной под-
ложке выше 70 % наблюдается уменьшение 
потребляемой мощности микросистемы до 25 
мВт и ниже. Это в полной мере соответствует 
уравнениям (4) и расчетным значениям, пред-
ставленным на рисунках 4 и 5, так как при 
пористости подложки порядка 75 % попереч-
ный коэффициент теплопроводности алюмо-
оксидной подложки равен нулю. 
Таким образом, при разработке газовых 
микросистем на подложках из нанопористого 
АОА можно целенаправленным образом 
уменьшать значение потребляемой микроси-
стемой мощности за счет выбора величины 
пористости подложки. Однако следует иметь 
в виду, что при увеличении пористости под-
ложки наряду с положительным эффектом, 
связанным с уменьшением потребляемой 
мощности каждого сенсора микросистемы, 
можно ожидать разрушение области чувстви-
тельного слоя за счет упругих термических 
воздействий, что является предметом даль-
нейших исследований. 
 
 
Рисунок 4—Зависимость коэффициента продольной теплопроводности от пористости для оксида 
алюминия 
 
 
 
Рисунок 5 — График зависимости коэффициента поперечной теплопроводности от пористости для 
оксида алюминия 
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Рисунок 6 — Зависимость потребляемой мощности 4-сенсорной газовой микросистемы от пористости 
алюмооксидной подложки 
 
 
Заключение 
 
1. Показана принципиальная возможность 
моделирования термомеханических свойств 
нанопористого анодного оксида алюминия ме-
тодом конечных элементов и определены зави-
симости всех независимых компонентов тен-
зора модуля упругости и коэффициентов теп-
лопроводности от пористости анодного оксида 
алюминия. 
2. Рассчитано распределение температур-
ных полей в 4-сенсорной газовой микроси-
стеме, изготовленной на подложке нанопори-
стого анодного оксида алюминия, имеющей 
пористость ~10 %. 
3. Показано, что выбором величины пори-
стости алюмооксидной подложки можно целе-
направленным образом уменьшать потребляе-
мую мощность 4-сенсорной газовой микроси-
стемы до 25 мВт и ниже. 
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